Alvaro Deposit AM-12-041 Am Min July 2012

Table 5. Fractional coordinates and displacement parameters obtained with the data from Fe-free crystal

	P
	(GPa)
	0.0001
	1.144(7)
	2.945(7)
	4.025(11)
	5.533(11)
	6.511(12)
	7.766(9)
	5.145(6)*

	T1
	x
	0.41075(13)
	0.41099(15)
	0.41048(13)
	0.41046(18)
	0.41037(18)
	0.41005(18)
	0.41022(18)
	0.41022(16)

	
	y
	0.75
	0.75
	0.75
	0.75
	0.75
	0.75
	0.75
	0.75

	
	z
	0.2828(3)
	0.2821(3)
	0.2808(3)
	0.2798(3)
	0.2809(3)
	0.2794(4)
	0.2793(3)
	0.2796(4)

	
	Uiso
	0.0067(5)
	0.0060(6)
	0.0103(5)
	0.0108(6)
	0.0123(7)
	0.0113(7)
	0.0115(6)
	0.0108(7)

	T2
	x
	0.08147(13)
	0.08098(15)
	0.08073(14)
	0.08033(18)
	0.08034(18)
	0.08054(18)
	0.08008(18)
	0.08005(18)

	
	y
	0.25
	0.25
	0.25
	0.25
	0.25
	0.25
	0.25
	0.25

	
	z
	0.1061(3)
	0.1059(3)
	0.1057(3)
	0.1059(3)
	0.1051(3)
	0.1054(4)
	0.1059(3)
	0.1058(4)

	
	Uiso
	0.0069(5)
	0.0065(6)
	0.0101(5)
	0.0117(7)
	0.0110(7)
	0.0097(7)
	0.0101(6)
	0.0119(7)

	T3
	x
	0.16030(12)
	0.16030(14)
	0.16006(13)
	0.15964(16)
	0.15965(18)
	0.16001(16)
	0.16003(18)
	0.15990(18)

	
	y
	0.25
	0.25
	0.25
	0.25
	0.25
	0.25
	0.25
	0.25

	
	z
	0.4355(3)
	0.4349(3)
	0.4354(3)
	0.4349(3)
	0.4353(3)
	0.4350(3)
	0.4350(3)
	0.4356(3)

	
	Uiso
	0.0056(5)
	0.0061(6)
	0.0096(5)
	0.0111(6)
	0.0117(6)
	0.0095(6)
	0.0105(6)
	0.0096(6)

	M12
	X
	0.24952(10)
	0.24938(11)
	0.24930(10)
	0.24907(12)
	0.24908(12)
	0.24907(13)
	0.24889(13)
	0.24902(13)

	
	Y
	0.9971(3)
	0.9978(4)
	0.9976(3)
	0.9975(4)
	0.9979(4)
	0.9983(4)
	0.9986(4)
	0.9989(6)

	
	Z
	0.1895(2)
	0.1895(2)
	0.1888(2)
	0.1882(2)
	0.1885(3)
	0.1875(3)
	0.1878(2)
	0.1873(3)

	
	Uiso
	0.0066(4)
	0.0059(4)
	0.0098(4)
	0.0104(4)
	0.0106(5)
	0.0100(5)
	0.0106(5)
	0.0109(5)

	M3
	X
	0.10596(14)
	0.10568(18)
	0.10561(15)
	0.10572(18)
	0.1059(2)
	0.10516(18)
	0.1054(2)
	0.1053(2)

	
	Y
	0.75
	0.75
	0.75
	0.75
	0.75
	0.75
	0.75
	0.75

	
	Z
	0.3005(3)
	0.3000(3)
	0.2994(3)
	0.3002(4)
	0.2996(4)
	0.3000(4)
	0.2989(4)
	0.2993(4)

	
	Uiso
	0.0072(5)
	0.0068(6)
	0.0108(6)
	0.0113(7)
	0.0127(7)
	0.0091(7)
	0.0109(7)
	0.0113(7)

	CA1
	X
	0.36666(11)
	0.36624(12)
	0.36599(10)
	0.36572(13)
	0.36573(13)
	0.36545(13)
	0.36554(13)
	0.36544(14)

	
	Y
	0.25
	0.25
	0.25
	0.25
	0.25
	0.25
	0.25
	0.25

	
	Z
	0.4375(2)
	0.4370(2)
	0.4365(2)
	0.4360(2)
	0.4363(3)
	0.4363(3)
	0.4359(2)
	0.4359(3)

	
	Uiso
	0.0109(4)
	0.0099(4)
	0.0140(4)
	0.0145(5)
	0.0141(5)
	0.0137(5)
	0.0137(5)
	0.0141(5)

	CA2
	X
	0.45185(11)
	0.45266(12)
	0.45335(11)
	0.45397(13)
	0.45376(13)
	0.45426(14)
	0.45466(13)
	0.45481(14)

	
	Y
	0.25
	0.25
	0.25
	0.25
	0.25
	0.25
	0.25
	0.25

	
	Z
	0.1150(2)
	0.1139(2)
	0.1127(2)
	0.1118(2)
	0.1117(3)
	0.1113(3)
	0.1109(2)
	0.1103(3)

	
	Uiso
	0.0104(4)
	0.0084(5)
	0.0122(4)
	0.0125(5)
	0.0119(5)
	0.0112(5)
	0.0117(5)
	0.0128(6)

	O1
	X
	0.1305(2)
	0.1302(2)
	0.1291(2)
	0.1288(2)
	0.1281(2)
	0.1280(3)
	0.1284(3)
	0.1280(3)

	
	Y
	0.9998(7)
	0.9969(8)
	0.9951(7)
	0.9951(9)
	0.9945(8)
	0.9931(9)
	0.9929(8)
	0.9936(9)

	
	Z
	0.1465(4)
	0.1465(6)
	0.1475(4)
	0.1471(6)
	0.1486(6)
	0.1478(6)
	0.1469(6)
	0.1472(6)

	
	Uiso
	0.0094(9)
	0.0089(10)
	0.0116(9)
	0.0111(11)
	0.0116(11)
	0.0131(12)
	0.0111(10)
	0.0122(12)

	O2
	X
	0.1014(2)
	0.1013(3)
	0.1015(2)
	0.1005(3)
	0.1015(3)
	0.1012(3)
	0.1013(3)
	0.1009(3)

	
	Y
	0.0132(7)
	0.0139(9)
	0.0147(8)
	0.0146(9)
	0.0133(9)
	0.0140(9)
	0.0123(9)
	0.0128(11)

	
	Z
	0.4302(6)
	0.4297(6)
	0.4311(4)
	0.4314(6)
	0.4329(6)
	0.4320(6)
	0.4313(6)
	0.4321(6)

	
	Uiso
	0.0087(8)
	0.0097(9)
	0.0131(9)
	0.0125(10)
	0.0173(11)
	0.0148(11)
	0.0132(10)
	0.0128(11)

	O3
	X
	0.3591(2)
	0.3588(3)
	0.3591(2)
	0.3591(3)
	0.3580(3)
	0.3588(3)
	0.3579(3)
	0.3584(3)

	
	Y
	0.9917(7)
	0.9913(8)
	0.9912(7)
	0.9927(9)
	0.9958(8)
	0.9948(9)
	0.9945(9)
	0.9940(9)

	
	Z
	0.2452(4)
	0.2443(6)
	0.2428(4)
	0.2430(6)
	0.2421(6)
	0.2409(6)
	0.2406(6)
	0.2411(6)

	
	Uiso
	0.0079(8)
	0.0068(9)
	0.0115(8)
	0.0110(9)
	0.0108(10)
	0.0137(11)
	0.0123(9)
	0.0113(10)

	O4
	X
	0.2190(3)
	0.2183(4)
	0.2191(3)
	0.2187(4)
	0.2195(4)
	0.2198(4)
	0.2189(4)
	0.2194(6)

	
	Y
	0.75
	0.75
	0.75
	0.75
	0.75
	0.75
	0.75
	0.75

	
	Z
	0.3014(7)
	0.3011(7)
	0.3029(6)
	0.3040(8)
	0.3032(8)
	0.3036(8)
	0.3020(8)
	0.3033(9)

	
	Uiso
	0.0077(13)
	0.0083(15)
	0.0102(13)
	0.0131(16)
	0.0098(16)
	0.0093(16)
	0.0084(15)
	0.0155(18)

	O5
	X
	0.2277(3)
	0.2274(4)
	0.2275(3)
	0.2269(4)
	0.2273(4)
	0.2277(4)
	0.2273(4)
	0.2267(4)

	
	Y
	0.25
	0.25
	0.25
	0.25
	0.25
	0.25
	0.25
	0.25

	
	Z
	0.3122(7)
	0.3115(7)
	0.3115(6)
	0.3123(7)
	0.3121(8)
	0.3119(8)
	0.3109(7)
	0.3110(8)

	
	Uiso
	0.0086(13)
	0.0057(13)
	0.0097(12)
	0.0110(15)
	0.0123(16)
	0.0100(15)
	0.0084(15)
	0.0072(15)

	O6
	X
	0.2718(3)
	0.2714(4)
	0.2701(3)
	0.2702(4)
	0.2704(4)
	0.2708(4)
	0.2693(4)
	0.2702(4)

	
	Y
	0.75
	0.75
	0.75
	0.75
	0.75
	0.75
	0.75
	0.75

	
	Z
	0.0600(7)
	0.0596(7)
	0.0584(7)
	0.0596(7)
	0.0602(8)
	0.0579(8)
	0.0588(8)
	0.0575(9)

	
	Uiso
	0.0083(12)
	0.0064(12)
	0.0103(11)
	0.0098(14)
	0.0144(16)
	0.0077(14)
	0.0105(14)
	0.0121(15)

	O7
	X
	0.9910(3)
	0.9909(4)
	0.9903(4)
	0.9907(4)
	0.9903(4)
	0.9905(6)
	0.9892(6)
	0.9893(6)

	
	Y
	0.25
	0.25
	0.25
	0.25
	0.25
	0.25
	0.25
	0.25

	
	Z
	0.1647(7)
	0.1653(7)
	0.1662(6)
	0.1665(8)
	0.1682(9)
	0.1683(8)
	0.1676(8)
	0.1666(9)

	
	Uiso
	0.0103(13)
	0.0091(15)
	0.0141(13)
	0.0144(16)
	0.0153(17)
	0.0178(18)
	0.0171(18)
	0.0185(19)

	O8
	X
	0.9969(3)
	0.9967(4)
	0.9962(4)
	0.9962(4)
	0.9953(4)
	0.9955(4)
	0.9961(6)
	0.9953(4)

	
	Y
	0.75
	0.75
	0.75
	0.75
	0.75
	0.75
	0.75
	0.75

	
	Z
	0.2938(6)
	0.2965(7)
	0.2988(6)
	0.2999(8)
	0.3005(8)
	0.3013(8)
	0.3018(8)
	0.3024(9)

	
	Uiso
	0.0095(13)
	0.0094(14)
	0.0135(12)
	0.0130(14)
	0.0144(17)
	0.0117(16)
	0.0126(15)
	0.0142(17)

	O9
	X
	0.4202(4)
	0.4200(6)
	0.4215(4)
	0.4217(4)
	0.4204(6)
	0.4208(6)
	0.4201(6)
	0.4207(6)

	
	Y
	0.75
	0.75
	0.75
	0.75
	0.75
	0.75
	0.75
	0.75

	
	Z
	0.4429(8)
	0.4446(9)
	0.4429(7)
	0.4422(9)
	0.4463(9)
	0.4424(11)
	0.4418(11)
	0.4431(11)

	
	Uiso
	0.0189(15)
	0.0205(18)
	0.0237(16)
	0.025(2)
	0.025(2)
	0.028(2)
	0.027(2)
	0.028(2)

	O10
	X
	0.2677(4)
	0.2668(4)
	0.2644(4)
	0.2633(4)
	0.2621(4)
	0.2613(4)
	0.2620(4)
	0.2621(4)

	
	Y
	0.25
	0.25
	0.25
	0.25
	0.25
	0.25
	0.25
	0.25

	
	Z
	0.0743(7)
	0.0725(7)
	0.0710(7)
	0.0679(8)
	0.0679(8)
	0.0666(8)
	0.0667(8)
	0.0660(9)

	
	Uiso
	0.0098(13)
	0.0101(14)
	0.0142(13)
	0.0141(15)
	0.0116(15)
	0.0101(15)
	0.0141(15)
	0.0125(16)


Note: *Data measured during decompression.

